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В рамках данного направления перспективным представляется 
расширение рядов производных хинолин-2-карбоновых кислот за счет 
варьирования используемых нуклеофильных регентов и исходных ме-
тилкетонов, а также изучение биологической активности целевых про-
дуктов. 
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Апигенин относится к классу полифенольных соединений и вхо-
дит в группу флавоноидов. Это соединение широко применяется в ме-
дицине и обладает рядом фармакологических свойств – спазмолитиче-
ским, противовоспалительным, антиоксидантным, а также противорако-
вым действием. Поэтому актуальным является синтез биологически ак-
тивных соединений на основе флавоноида апигенина. В связи с этим для 
изучения реакционной способности апигенина нами проведены кванто-
во-химические расчеты методом Хартри-Фока в базисе 6-31G(d) с по-
мощью программы Gaussian. 
Рассчитанные энергетические характеристики молекулы апиге-
нина представлены в таблице. 
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Энергетические параметры граничных орбиталей апигенина 
ВЗМО, эВ НВМО, эВ Жесткость ŋ, эВ Энергетическая 
щель, эВ 
-8,8032 1,9560 5,3796 10,7592 
Исходя из положительного значения энергии НВМО, можно 
предположить, что молекула апигенина проявляет нуклеофильные свой-
ства и поскольку энергетическая щель между ВЗМО и НВМО превыша-
ет 1 эВ, то исследуемый флавоноид можно рассматривать как жесткий 
реагент, с жесткостью ŋ= 5,3796 эВ. 
Для определения положения реакционных центров в молекуле 
апигенина произведен расчет малликеновского распределения заряда на 
атомах. 
 
Результаты расчетов показали, что предпочтительными центрами 
для атаки электрофильными реагентами являются атомы С3, С6, С8, т.е. 
атомы в орто- и пара- положении по отношению к функциональным 
группам OCH3 и OH. Положительный заряд сконцентрирован на атомах 
С2, С4, С5, С7, С9 и С14, что объясняется присутствием гидрокси-, ме-
токси-, кето-групп и циклического кислорода О1. 
Таким образом, на основании полученных данных можно конста-
тировать, что флавоноид апигенин проявляет нуклеофильные свойства и 
является достаточно жестким реагентом с основными реакционными 
центрами на атомах С3, С6, С8. 
